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走らせる｡ その際に､まず 1つの軌道についてEl(i)を計算を行なう｡ そして､別の初期値から
E2(i)を計算を行なう｡ これを何度も繰り返しおこない､N個目の軌道EN(i)を得る. それらN
個の異なった初期値に対応する軌道を､


























ミ ニ T_ こ:
dql(i)∂X
r㌃ 両 市 +響 蒜
- L((ql(i),Pl(i)))X((ql(i),Pl(i))) (16)
となる｡ これをこの講義ではリュ-ビル方程式と呼ぶことにする9｡ ここで､リュ-ビル演算子を













































































































































































































































































































.SJl) FIT)≠ 筆 戦 空 震 去 ∴ー /一
C(I) (b)＼ヾ




































































































































































































































































































分することで､(U(i,0)LA)-0である｡ 特にt-0の場合 (LA)-0である｡ さらに､A-BC
と置けば､L-∑l(dla/aql+I)la/apl)であることからLA-lLBIC+BlLC]となる｡よって､
([LB]C)ニ (ーBlLCDとなる｡そこでB-Lj ,C-g(含)とすると､g(含)の定義から
([L23]g(i(i))) ニ ー(【L句Lg(i(i)))- -
となる｡ ここで､
( lLS･lLS,響 )











柚 - 芸てお 品 M(S)(g(S))





て志 孟 (g(S))-一面 ｢軒
という関係があるので､自由エネルギーFd(S)を用いて
















































































































































































































































1.(1)講義の目的で言いたかったことは､国際キリス ト教大学 (ICU)のリベラル ･アーツと関











(C)ランダウ ･リフシッツ ｢統計物理学下｣小林秋男他訳 (岩波書店)12章
は古典的な教科書だが､評判は良くない｡
(d)現代物理学講座 ｢統計物理学｣5-7章､戸田盛和､久保亮五編集 (岩波書店)
も古典的な教科書で､特に久保亮五が書いた5章と6章のブラウン運動の解説は深い｡
§2-1溶媒和ダイナミックス
1.溶媒和ダイナミックスについてのレビューは､少し古いが､
(a)Maronceli,M.,1993,∫.Mol.Liquids,57,1,
が良いと思う｡ 最近のものとしては､
(b)BimanBagchiandBanjitBiswas,AdvancesinChemicalPhysicspg.207,vol.109,
1999.
があるが､私もまだ読んでないので､良いか悪いか分からない｡
私も後述の動的密度汎関数法のレビューを書きましたが､それに溶媒和ダイナミックスも
載っています｡興味のある人は､ご連絡下さい｡(JournalofTheoreticalandComputational
Chemistryに投稿中)
14(注):参考文献は講義のレジメにあったものをそのまま写したものである(一部修正有)｡文中に ｢私｣と書かれて
あるのは青森先生のことである｡
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｢液体のダイナミックスと非平衡物理学｣
2.応答関数と時間相関関数がよく合うというMDの例として､授業中に挙げた論文は､
Muil～10P.L.,andCalis,P.R.,1994,I.Chem.Phys.,100,4093,
Brown,R.,∫.Chem.Phys.,1995,102,9059,
Kumar,P.V.,andMaronceli,M.,1995,∫.Chem.Phys.103,3038.
§2-2位相空間とリュ-ビル方程式
1.(3)で説明したX(i)- eLtx(o)の証明は､§1の文献 2(a)のP171-172にその本質的な部分
がある｡
§2-4まとめ
1.(2)で挙げたMDの論文は､§2-1の 1で挙げた私のレビューに詳 しい雑誌名やページ数が
載っています｡
§3-1運動論的スケールの基礎方程式
1.(1)で説明した非平衡現象の階層性は､例えば､
D.Zubarev,V.Morozov,andG.R6pke,StatisticalMechanicsofNonequilibriumProcesses
(AkademieVerlag,Berlin,1996),γol.Ⅰ,pp.90-96
に詳しく載っている｡
2.動的密度汎関数のレビューは､私が書いたのがあります｡(§2-1の1参照)
§3-2射影演算子
1.森理論は､森先生自身の論文
(a)H.Mori,Prog.Theor.Phys.33,423(1965)
を読むことを薦めるが､日本語が良い人は､
(b)藤坂博一 :｢非平衡系の統計力学｣(産業図書､1998)P67-80
(C)宗像豊曹 :｢物理統計学｣(朝倉､1996)P183-190
などを挙げてお く｡特に(C)は､古典力学に限らず一般的に導いている｡
また､
｢物性研究｣8月号(γol.80,no.5)P631
に私が した森先生のインタビューが載っている｡
§3-3非線形ランジュバン方程式の理論
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1.この節は､
Mori,H.,andFujisaka,H.,1973,Prog,TheoroPhys.,49,764,
Kawasaki,K.,1973,∫.Phys.A,6,1289,
の2つの論文を参考にしている｡
2.(3)のマルコフ近似は､
T.Munakata,Phys.Rev.E67,022101(2003),
のやり方で説明した｡
§3-4川崎 ･GultOnの方法
1.この方法は､
K･KawasakiandJ･D･GultOn,Phys･Rev･A8,2048(1973)
がオリジナルだが､
K･Kawasaki,∫.Phys∴Condens.Matter12(2000)6343,
に簡易バージョンが載っている｡
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